QUI2668 — Topicos Especiais em Quimica Analitica

Aplicacdes do Software R em quimiometria

e quimica ambiental

Detalhamento da disciplina de pds-graduacao proposta

1. Disciplina:
Nivel: Mestrado e Doutorado
Carga Horaria: 60 horas

Créditos: 4

Pré-requisitos: Nenhum
2. Simula

Nessa disciplina serdo aplicados os principais métodos estatisticos utilizados
em quimica analitica e ambiental, aplicando as ferramentas deste software

gratuito e amplamente difundido.
3. Objetivos

¢ Introduzir os conceitos de estatistica basica e avancada aplicados ao R
na area de quimica e quimica ambiental

e Discutir as principais estratégias de tratamento de dados e interpretacéo
dos mesmos.

e Apresentar alguns pacotes basicos para exposicao de dados cientificos

e aquisicao de dados.



4. Conteudo Programatico

1. Introducgdo: a) Histérico do programa R , b) Pacotes do R ; c¢). Comados

basicos no R ; d). Entrada de dados ; e). Representacéo grafica;

2. Estatistica Basica no R: a) Medidas de localizacdo e dispersdo ; b).
DistribuicBes de probabilidades ; c) Homocedasticidade ; d) Teste de hipéteses.
e) Andlise de variancia; f) Teste de Kruskal-Wallis; g) Teste de Friedman; h)

Transformacéo Box-Cox; i) Coeficientes de correlacédo e covariancia.

3. Estatistica Avancada em R: a) Analise de regresséao linear; b) Andlise de
regressdo mudltipla; c) Multicolinearidade; d) Analise de covariancia; e)
Transformacdo e padronizacdo de dados; f) Analise de agrupamento; Q)
Andlise de componentes principais; g) Analise de funcdo discriminante; h)
Andlise de escalonamento multidimensional, i) Andalise de correspondéncia
candnica e redundancia, j) Testes de permutacdo, I) Teste de permutacdo de

Mantel; m) Amostragem probabilistica

4. Pacotes especificos do R com aplicagdes a quimiometria e meio ambiente.
a) pacote GGPLOT e COWPLOT para confeccdo de graficos; b) pacote
GGMAP para confeccao de mapas (distribuicdo de concentracdo, pontos de
amostragem, etc); c) pacote AKIMA para interpolagéo de malhas irregulares; d)
pacote CHEMOMETRICS aplicado a quimiometria; e) Pacote OPENAIR para
modelagem de dispersdo atmosférica; f) Pacote MARMAP para adquirir dados
de batimetria disponiveis pela NOAA e confeccdo de mapas; g) Pacote

GGTERN para confeccao de diagramas ternarios.



5. Avaliacéao

A avaliacdo ocorrera através de exercicios/tarefas diarias em sala de aula.

6. Metodologia de Ensino
Disciplina de carater tedrico e pratico, consistindo de aulas expositivas e

resolucao de problemas no R por parte do aluno.
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